34.Interfaceが関与する整合・不整合相転移(基研研究会「相転移研究の新手法とその応用」,研究会報告) by 佐々木, 一夫 & Bassler, K. E.
Title34.Interfaceが関与する整合・不整合相転移(基研研究会「相転移研究の新手法とその応用」,研究会報告)
Author(s)佐々木, 一夫; Bassler, K. E.








34. Interface が 関 与 す る 盤 台 ･不 整 合 相 転 移
東北 大 ･エ 佐 々 木 一 夫
Carneg･ie-Mellon大 ･物理 K.E.Bassler
§1.は じめ に
固体の秩序相の中 には､ 空間の一方 向 に周期的変調 を受 けた構造 を示す ものが
あ る｡ た とえば､希土類元素 を含む槌性体 に見 られ るスピ ン配列の らせ ん構造､
低次元導 体 に現れ る竜荷密度波､結晶表面 に吸着 され た単原子層が示 す周期構造
な ど｡変調の周期 と結晶格子の周期 との比が有理数 の とき､ これ らの秩序相 を整
合相 と呼び､ そう､で ない ときには不整合相 と呼ぶ 【1】｡
温度な どのパラメ タを変 えると､ それにともな って変調の周期も変化す るのが
普通であ る｡図 1にその 一例 を示す t21｡希土頼元素のエ ルビウムErは52K以 下
の温度で らせ ん構造 に類 似の スピン配列を示 す ｡ その変調波数の 2倍 2Tm の溢
度依存性 をプ ロッ トしたのが図 1であ る｡ グ ラフには､な･め らかに変化す る部 分
のほかに平坦な部分が い くつか見 られ､有 限の温度領域 にわたって安定に存在 す
る整合相 (T m が 有理数 )が あることが わか る｡変調波数の 子の ような複雑な 変
化 はエル ビウムに限 ったことでは な く､他の 多 くの物質で もみ られ る｡ また､ 簡
単 な理論 モデルで も変調周波数の複雑 な変化 を示す ものが 多数知 られ ている (AN
NNIモデルや FrenkeトKontarovaモデルな ど )｡図 2は､FrenkeトKontorovaモ
デルのあるパ ラメ タ γを変 えたときに､変調構造 の波数 Uが変化す る様子 を示 し
てい る【3】｡ このグラフには､ いたるところに平坦部 (ステップ )が見 られ る｡
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図 1 (文献 【2】より)






このモデルに関 しては､厳密な理論 により､ Uの値が有理数 になるところには必
ずステップが存在す ることが知 られている (悪魔の階 段 )【4】｡
本講演の主題は､ 具体的な物質や理論モデルの詳細 に立ち入 らず に､ 変調構造
の変化 (相転移 )を解析す るための方法 につ いて論 じることである｡ こうした目
的 には､整合欠陥 (斯波先生の提案 【5]による discommenSurationの訳語 )に着
目するや り方が有用であることが知 られてい る｡ この方法は次の観察 に基づいて
いる :変調構造の多 くは､比較的単純な構造 を持つ整合相の中に､平面状の欠陥
が規則正 しく並 んだ もの と見なすことがで きる｡実際､図 1において 2T m の値
が 12/23-4/7に対応するスピン構造 は 2Tm=,1/2の相の中に整合欠陥が入 った
もの とみ ることが で きるし､図 2の例では､ a)≠ 0の変調構造 は U=0の相 に
欠陥が入 ったもの と見ることがで きる｡ この ような 見方をすると､異な る変調相
の あいだの相転移 は､整合欠陥の生成エネルギー (よ り正確には自由エネルギー)
と欠陥どうしの相互作用の性質 に基づいて理解で きる｡
以下､ §2では整合欠陥の多体相互作用 まで取 り入れて相転移の振舞 いを系統
的 に調べ たFisherとSzpilkaの理論 [6】を紹介す る｡ §3では､整合欠陥ではな
く､ 2つの異な る整合相を隔てる InterfaCe(界面 )に着 目す ると理解 しやすい
という相転移の例 を示 し､ Fisher-Szpilkaの理論の拡張 について述べ る｡
§2.整合欠陥が 関与する場合
比較的単純な構造 を持つ整合相の中に平面状の整合 欠陥が平行に並 んだもの と
見なすことがで きるような変調相を考 えよう｡簡単の ために整合欠陥は格子 によ
ってピン止め され ていると仮定する｡ 欠陥の数密度が小 さ く､ ピン止めエネルギ
ー に比べ て欠陥 ど うしの相互作用エネルギーが小 さい ときにはこの仮定は妥 当で
あろう｡ この ような状況では､欠陥 と欠陥の距離 は離散的 にしか変化 しない｡隣
り合 う欠陥の間 にあ る格子面の数を欠陥の間の距軌 と定義する｡
さて､ この ような変調相の自由エネルギー は､整合欠陥の生成 (自由 )エネル
ギーFDと欠陥 どうしの相互作用の (自由)ェ ネルギーを用いて表す ことが で きる｡
2体相互作用W2(32)は 2つの欠陥の間の距離 史の関数であ り､ 3体相互作用
W3(9 1,12 2)は 2組 の隣 り合 う欠陥間ゐ距離 12 .と 9 2の関数､ ･I･以下同様｡




図 3のように整合欠陥 (図の 白丸 )が 91,仝2,123,.‥ の間隔で並んだ構造をも
つ変調相の自由エネルギーFは､基本整合相の自由エネルギーを基準 にして､
F=∑; 【 FD + W 2(良 ; ) + W 3(9 i1 D i.I)
+ W4(9 i, 9 i.I,9 い 2 ) +‥.] (1)
で与 えられる｡金糸の (整合欠陥に平行な )格子面の数をL とするとL = ∑ iD i
が成 り立っ｡解 くべ き問題は､FDとWn (n =2,3,‥.)が与 えられたときに､L→
∞の極限でF/Lを最小にす るRの組 (虫 iIを求め ることである｡ FDが正で十分
大 きければ整合欠陥のない整合相が安定である｡ FDが負な らば､有限の整合欠陥
密度をもつ変調相が安定 にな る｡パラメタを変 えたときにFDが正か ら負へ変わる
ような領域に興味がある｡
FisherとSzpilkaは､ まず く1)式で 3体以上の項を無祝 して､ W2 の性質 に
よってどんな相転移が起 こるかを調べ る｡次 に､ この近似で得 られた相図が､ 3
体相互作用 (もちろん 2体相作用 より弱いと仮定 している)の影響 によって変化
を受けるかどうか､受けるとすればW3が どんな条件を満 たす ときかを議論す る｡
以下､ 4体､ 5体 ･･･と高次の相互作用の効果を順次調べ る｡
Fisher-S21pilkaの結果をまとめると次のようになる｡W2が あ る Dの値 (9 日と
す る)に対 して負の最小値を取る場合 には整合相か ら変調相への 1次相転移が起
こる｡この ときの変調相は整合欠陥が距触 D M で等間隔に並んだ構造である｡ こ
の相転移の定性的振舞は高次の相互作用 によって影響 されない｡W2がすべ ての 9
く田に対 して正の場合には､ ちょうどFD=0 になるところで整合相か ら変調相へ
の相転移が起 こる｡変調相では整合欠陥が等間隔 に並ぶ｡FDが 0か ら減少す るに
したが って間隔Dは∞か ら階段状 に減少す る｡ 1/DをFDの関数 としてプロ ッ トす
ると Qが大 きいほどステップの帽は小 さ く､ 9-- (FD-0)に向かって無限個の
ステップが集積する｡.この相転移は3体相互作用 によって定性的変化 を受 ける可
能性がある｡大 まかに言 うとW3が負な らば 2体近似の結果は変化を受 けず､ この
場合にはさらに高次の相互作用によっても変化がない｡ W3が正な らば､新 しい変
調相が出現す る (整合欠陥の並びかたは等間肺ではな く､ 2種類の間隔 Rと9′
が交互 に くり返す配列 とな る)｡ この場合 には4体の効果によって相図が定性的
変化を受 ける可能性がある｡ もし､すべての相互作用エネルギーが正な らば､高





整合欠陥 を用 い た記述が いつも うまくい くとは限 らない｡図 4に示す相図が そ
の一例で あ る｡ これは強誘電体の構造相転移 を記述 す る 1次元モデル について､
Aubryたち 【7]が 計算 した (古典的 )基 底状態の相図 (厳密解 )で ある｡ 縦軸 E
は電場で､横軸 〃 は圧力 に対応す るよ うなパラメ タ｡ 水平な相境界線は全 て 1次
相転移の ライ ン (2相共存線 )で あ る｡他 の境界線 の近 くを拡大す ると､無数の
境 界線が ぎっしり並 んでお り､悪魔の階段 的な様子 を見るこ とがで きる｡ ここで
問題 にす るのは､ 2相共存線の終 点近 くの相図の構造である｡ これ に似 たよ うな
相図の構造 は他のモデルで も見 られ る｡
結論か ら言お う｡注目す る 2相共存線 を境 にして相図上で隣 り合 っている2つ
の整 合相 を基本相 と考 えると､共存線の終 点の近 くに現れ る相 はこの 2つの基本
相が適 当に混合 した状態 と見なす ことがで きる｡混合相は､ 図 5に示す ように 2
つの基本相 (α とβ)の輯域が界面 (図の 白丸 )で隔 て られて交互 に並んだ構造
にな ってい る｡ §2で整合欠陥につ_いて考 えたときと同 じように､ 界面の生成エ
ネルギー と界面 どうしの相互作用の性質 を調べ ることによって､ 2相共存線の終
点近傍の相転移 を調べ ることがで きて､ すべ ての界面相互作用が 斥力の場合 に図
4の ような相図 にな ることが わか る｡





りの 自由エ ネルギ一 ㌔ とfβ によって表す ことがで きる｡整合欠陥の場合 と違っ
て､界面間のN体相互作用 には 2種頬 ある｡ 2体相互作用を例に取 ると､閉 り合
う界面の間 にある基本相が αであるか βであるか によっ七相互作用の性格が違 う
ことは容易 に想傑で きよう｡ 3体以上の相互作用 を無視す ると､混合相の自由エ
ネルギーは
F: ∑ .【fα D i 'fβ mi +26 ' ㌔ (9 宇)+Qp (mi)】 (2)
で与 えられ る･｡ ここで ih は混合相を形成 しているα相の大 きさ (格子面の数 )､
miは β相の大 きさである (図 5参照 )｡ ¢∝ (¢β )は界面間にα相 (β相 )が
あるときの 2体相互作用を表す｡金糸の格子面の数をL とす ると L = ∑ i(Qi +
mf)が成 り立つ｡開削 ま､ faとfP･ 6･ 申α･ 少βが与 えられ たときにF/Lを最小
にす る D iとm与の組を見つけることである｡ 2次元パ ラメタ空間で α相 とβ相の
共存 曲線が途切れる点の近 くでの相図 に興味がある｡ それは界面のエネルギーが
正か ら負へ変 わるようなパラメタ額城である｡
2体相互 作用の性質によって､ 2相共存線の終点近 くの相図の構造を3つのタ
イプ に分頬で きる (図 6)｡ 毎 と¢βが ともに正な らばAのタイプ に､両方 とも
負の最小値 を持つな らば Bのタイプ に､片方がつねに正で もう一方が負の最小値
をもつときにはCのタイプ になる (図 に 示 し た の は 矩 >0の場合 )｡ Bの場合
には共存線 の終点は 3重点になり､ ただ一つの混合相 しか現れない｡ これに対 し
て､ AとCでは共存線の終点近傍 に無数の混合相が出現 し､ これ らの終点は相図
上の特異点 となる｡ α相 とβ相の境界線の形状か ら､ Aタイプの特異点をT (ウ
ブシロン)点､ Cタイプの特異点を γ (ガ ンマ)点 と名付 ける｡
T点および γ点近傍の相図は (2)式で 無視 した3体以上の相互作用によって
変化 を受 ける可能性がある｡ こうした高次の相互作用の効果 については､現在準
備中の論文で詳 しく議論す る｡その結果によると､図 4の 2相共存線 (水平な相
境界線 )の終点はすべてT点の特別な場合であることがわか る (この例では､任
意のT点は他の無数のT点の集積点になっている)｡ また､ANNNIモデル 【81や










整合欠陥や界面 に着日す ることによって､ 多 くの物質や モデルに共通する相図
の特徴 を､統一的に理解す ることが可能 とな った｡ ただし､具 体的なモデルが与
え られ たときに､ そのモデルの相図全体をこの方法で計算す るという 粥∵拓 はいか
な い｡大 まかな相図がなん らかの方法で得 られる場合 には､相 図の一部分の構造
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